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Objetivos:

Calcular a estrutura de bandas dos seguintes materiais MoS2, MoSe2, WS2 e WSe2, na aproximagio
de tigth-binding usando o modelo de 11 e de 5 bandas. Ajustar as bandas a calculos de ab-initio. Obter o
hamiltoniano efectivo e calcular as propriedades Opticas lineares e nao lineares.

Resumo:

Os dicalcogenetos de metais de transi¢do sdo sistemas de matéria condensada que podem surgir na forma
bidimensional. Dependendo do sistema eles podem ser semicondutores ou metalicos. Um dos sistemas
mais estudado é o MoS2. Para desenvolver o modelo de tight-binding é necessario estudar a
parametrizagdo de Slater-Koster. A fisica de baixa energia ¢ descrita por um modelo de electroes de Dirac
com massa em torno do ponto K da zona de Brillouin. Como esse modelo podemos calcular as
propriedades opticas usando o formalismo de segunda quantificacdo. A quantidade a calcular ¢ a
condutividade optica do sistema.
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